





















第 1 手順の入力データ作成はChem Draw勾を用いて計算したい有機分子を図 2 のように
作成する。ぺンタメチルアセトフェノンを例として以下に示す。
。
図 2 図 3
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次に， Chem 3d>で3D変換をすると図 3 に示すように立体図になる。これをMOPAC形
式で保存すると，入力データが作成される。(リスト 1 ) 
リスト 1
pentamethylacetophenone 
C 0.000000 0 0.000000 0 0.000000 0 000 
C 1.049515 1 0.000000 0 0.000000 0 。。




H 1.112976 1 110.001663 1 0.000000 1 9 2 
H 1.1129911110.001663 1 ・ 120.003235 1 8 6 1 
H 1.112976 1 110.001663 1 119.924561 1 8 6 
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Tenet 2.5JでM・770にloginし計算を行うためのJCLを表示させる(リスト 3) 。
-28 -
リスト 3
/IDXXXXXxA JOB USER=xxxxxxx,CIASS=B,MSGClASS=H 
//MOPAC EXEC PGM=MOPAC，REGION=l60伺K，PARM=AE
/S1EPl1B DD DSN=XXXXXXXMOPAC.LOAD,DISP=SHR 

































さらに，生成物が数種になった2， 4， 5・トリメチルアセトフェノン制も同様， π錯体の安
??円ノ臼
定性について計算を行った。
3 ・ 2 分子軌道計算
3 ・ 2 ・ 1 ぺンタメチルアセトフェノンとニトロニウムカチオンの π錯体
ぺンタメチルアセトフェノンの最適化された構造はアセチル基がベンゼン環と直交し
ていたので，ニトロニウムカチオンの攻撃はアセチル基の酸素側とメチル基側の二方向
が考えられる(図 4) 。結果を表 1 に示した。
Table 1 
Attack Ilde Input data 
C-N diltance(ﾅ) 








Output Rel. energy 
c-N diltance(ﾅ) (Kcal/mol") 
C,-N. 4.40 0.00 
(1-N. 2.58 8.73 
(1-N. 2.87 7.00 
(1-N.2.77 7.12 
Ce.N. 3.30 8.37 
(1-N , 2.94 7.08 








素とし計算すると，各炭素上にあったニトロニウムカチオンは C 3及びC 5 上 (2.56""
3.30Â) に近づいた。 C 3及び C 5上のニトロニウムカチオンとの π錯体の相対エネルギー











3 ・ 2 ・ 2 2人5・トリメチルアセトフェノンとニトロニウムカチオンの π錯体
3.2.1 と同様な方法で計算し，結果を表 2 に示す。アセチル基のメチル基側からニトロ
ニウムカチオンを4Aの距離でベンゼン環の各炭素上に配置し計算したところ〈図 5) , 









Attack side Input data Output Rel. energy 
C-N distans(ﾃ) C-N distans(ﾃ) (Kcaνmol・ 1)











C1 ・N ， 4 .45 0.13 
C1 ・N ， 4.19 0.04 
C2・N ， 2.96 15.36 
C1 ・N ， 4.45 0.00 




ちらかで対応できる。最近， windows95版のMOPACがCDROMで‘ 5 万円前後で発売され
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